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 المستخلص

  

  نثرانیلیك أحمض كلوروو (HAA) تم تحضیر متراكبات حمض الانثرانیلیك
(HAACl) مع بعض ایونات العناصر الانتقالیة ثلاثیة التكافؤ Tb(III) وSm(III)  وقد

تم دراسة خواص المتراكبات باستخدام طریقة التحلیل العنصرى، وباستخدام الأشعة 
: لیجند  ١:٣من خلال التحلیل العنصرى وجد أن المتراكبات تتكون بنسبة . تحت الحمراء

استخدام من خلال Tb(AA)3و  Sm(AA)3ینمتراكبللالدراسة الطیفیة  أثبتت. معدن
من خلال ذرة الأكسجین  HAAیرتبط مع  الانتقالي رالأشعة تحت الحمراء أن العنص

وفي حالة المتراكبان معا NH2لمجموعة الھیدروكسیل و ذرة النیتروجین لمجموعة 
Sm(AACl)3  و Tb(AACl)3مع  الانتقاليالعنصر  یرتبطHAACl  من خلال ذرتي

یتَ دراسات التكسیر الحرارى للمتراكبات . لالأكسجین لمجموعة الكربوكسی ِ وقد أجر
وجود جزیئات ماء مرتبطة في المتراكبات من عدمھ ونوع للتعرف على تحت الدراسة 

تمت دراسة . النمط العام لتحلل ھذه المتراكبات حراریاًإن وجد وكذلك رتباط ھذا الا
 (HAACl)نثرانیلیك أو كلورو (HAA)لحمضي الانثرانیلیك التأثیر البیولوجي 

لھا نشاط بیولوجي ملحوظ نسبة إلى كل من المضاد البكتیري ومتراكباتھما ووجد 
ا إجراء حسابات نظریة باستخدام .تتراسیكلین والمضاد الفطري أمفوتریسین وقد تم أیضً

 **G++6311وقاعدة البناء  B3LYPعند مستوى  (DFT)طریقة كثافة الشحنة 
وقد تم أیضا دراسة الشكل الفراغى وخواص . واص اللیجنداتلدراسة الشكل الفراغى وخ
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 الملخص العربى

    

  و  Sm(III)كل من ن دراسة المتراكبات الناتجة من تفاعل ھذا البحث یتضمّ 
Tb(III) نثرانیلیك حمض الأمع (HAA)نثرانیلیك أوحمض الكلورو(HAACl)  وھما

ترجع . یتمیزّان بوجود مجموعتي ارتباط ھما مجموعة الكربوكسیلیك ومجموعة الأمین
راكباتھا إلي أھمیتھا التطبیقیة في المجالات المختلفة مثل تأھمیة دراسة ھذه الموانح وم

في ھذا البحث تم استخدام . ، والطبي، والتحلیلي و صناعة البلمراتالبیولوجيالمجال 
الأشعة المرئیة وفوق البنفسجیة  الأشعة تحت الحمراء وأطیاف التحلیل العنصرى و

ف علي الصیغة الجزیئیة والبنائیة للمتراكبات بالإضافة إلي الكتل والطیف ي في التعرّ
ف علي مواقع الارتباط بین الفلز والل النظریة  اتالدراس أكدت نتائج .فیھایجاند التعرّ

تطابقھا مع الدراسات  خواصھا فى حالة الثباتللشكل البنائي المقترح للمتراكبات وكذلك 
ولإلقاء الضوء علي صحة ھذه البناءات .في ھذا العمل الطیفیة التي تم الحصول علیھا

ص البیولوجیة للموانح تمت أیضا دراسة الخوا.لھا التكسیر الحرارى ةدراستالمقترحة تم
  .و متراكباتھا

  :جزئینانقسمت نتائج الدراسة الحالیة إلى 

ل  ّ المانحین  التجارب العملیة لمتراكباتدراسة الخواص الطیفیة و على یحتوى الجزء الأو
HAA, HAACl,  ، بینما یحتوى الجزء الثانى  على الحسابات النظریة للمتراكبات

 .لھا وخواصھا فى حالة الثباتوذلك لحساب أحسن شكل ھندسى 

 :التجارب العملیة -١

ً فى  اعتمد ھذا الجزء على نتائج الجزء العملى الخاص بھذه الدراسة متمثلا
طریقة التحلیل العنصرى والأشعة تحت الحمراء وطیف الكتلة وكذلك دراسات التكسیر 

 .الحرارى

و   SmCl3.6H2Oمع   (HAA)نیلیك اإن تفاعل حمض الأنثر
TbCl3.6H2O    أعطى المتراكبین[Sm(AA)3]    و[Tb(AA)3] أما . ، على الترتیب

مع  ھذین الملحین فقد أعطى المتراكبین  (HAACl) نثرانیلیكأالكلوروتفاعل حمض 
[Sm(AACl)3]  و[Tb(AACl)3] أثبت التحلیل العنصري و الطیف .  ، على الترتیب

أظھرت نتائج .  ٣:١في المتراكبات ھي ) اللیجاند) : (للفلز(الكتلي أن النسبة المولاریة 
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طیف الأشعة تحت الحمراء وجود إزاحة للترددات الاھتزازیة الامتطاطیة لكل من 
νas(NH2)   وνs(NH2)   بالنسبة لتلك المناظرة للمانحHAA  و  ١- سم166-155بمقدار
كما أظھرت اختفاء حزمة الامتصاص الامتطاطي . ، علي الترتیب  ١-سم123-184
ν(C=O) )في الوقت نفسھ أظھر . المتراكباتالخاصة بالمانح بعد تكوین )١- سم ١٦٦٤

 -νsCOOو  -νasCOOطیف الأشعة تحت الحمراء انزیاح حزم الامتصاص لكل من 
حت ارتباط الفلز . ، على الترتیب ١-سم  20-18و  ١- سم 68-63بمقدار  ھذه النتائج رجّ
ثنائي السن من خلال ذرة الأكسجین المتأینة في مجموعة الكربوكسیلات  HAAبمانح 

 .وذرة النیتروجین في مجموعة الأمین

ارتباط الفلز مع المانح  HAAClأظھر طیف الأشعة تحت الحمراء لمتراكبات 
من خلال ذرتي أكسجین مجموعة الكربوكسیلات فقط دون الارتباط بذرة نیتروجین 

و  νas(NH2)مجموعة الأمین حیث لم یظھر انزیاح ملحوظ في حزم امتصاص 
νs(NH2)  اختفاء حزمة  أظھر طیف الأشعة تحت الحمراء لھذه المتراكبات، كما

أظھر أیضا طیف الأشعة تحت . للمانح )١- سم ١٦٦٤( ν(C=O)ص الامتطاطي الامتصا
  ١-سم ٧٨بمقدار  -νsCOOو  -νasCOOالحمراء انزیاح حزم الامتصاص لكل من 

  .، على الترتیب ١- سم٥٦و

حزمة حمض الأنثرانیلیكلأظھر طیف امتصاص الأشعة فوق البنفسجیة 
-ε around 112000 mol-1 L cm)نانومتر  λmax = 331امتصاص عریضة عند 

 و    Sm(AA)3تكوین متراكبي   عند ،  *n–πناتجة عن انتقال إلكتروني من النوع  (1
Tb(AA)3 نانومتر مصاحبة بزیادة في شدة  ٢لھذه الحزمة بمقدار حدث انحیاز

  .، علي الترتیبmol-1 L cm-1 34000و  31600إلي امتصاص الحزمة 

حمض البنفسجیة لمن ناحیة أخرى، أظھر طیف امتصاص الأشعة فوق 
 ε = 30760  mol-1 L)نانومتر  λmax = 348حزمة امتصاص عند  الكلوروأنثرانیلیك

 cm-1)ناتج عن انتقال إلكتروني من النوع  نانومتر  ٤قدره  بانزیاحn–π*  ،وذلك بعد 
بزیادة ھذا الانزیاح كان مصاحبا Tb(AACl)3 و    Sm(AACl)3تكوین متراكبي   

ھذه  .، علي الترتیبmol-1 L cm-1 38200و  42000في شدة امتصاص الحزمة إلي 
النتائج قد تعكس دور ذرة الكلور في ارتباط الفلز بذرتي أكسیجین مجموعة 

  . الكربوكسیلات بدون الارتباط بذرة نیتروجین مجموعة الأمین
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لإلقاء الضوء علي  التكسیر الحرارى للمتراكبات تحت الدراسةتمت دراسة 
البناءات المقترحة للمتراكبات، أثبتت الدراسة عدم وجود أي جزیئات ماء بلوریة أو 

  . مرتبطة تناسقیا مع الفلز في جمیع المتراكبات

أثبتت الدراسات البیولوجیة التي أجریت علي الحمضین ومتراكباتھما وجود 
كما أثبتت . S.aureus (G+) bacteria و  E. coli (G-)نشاط بیولوجي لھم بالنسبة 

ووجود  Aspergillusflavusالدراسة عدم وجود أینشاط بیولوجي لھم بالنسبة لفطر 
الذي Tb(AA)3 فیما عدا متراكب  Candida albicansنشاط بیولوجي بالنسبة لفطر 

  .نشاط بیولوجي بالنسبة لھذا الفطرلم یظھر أي 

  

  الحسابات النظریة- ٢

وكذلك  العلاقة بین التركیب الالكترونىالرسالة دراسة تناول الجزء الثانى من 
وقد . الغازیة للیجیندات ومتراكباتھا مع العناصر الانتقالیة رة الخواص فى الحالة المستق

عند (DFT)أجریت حسابات المدارات الجزئیة للیجیندات باستخدام نظریة كثافة الشحنة 
وتم دراسة الشكل  . **G++6311 دام قاعدة البناء وأستخ   B3LYP المستوى 

  SDDALLالفراغى وخواص المتراكبات باستخدام طریقة 
ومتراكباتھم یمكن استنتاج ما  AACl- و AA-وبدراسة نتائج الحسابات المداریة لكل من 

  :یلى

فى جمیع الحسابات التى تمت فى ھذة الرسالة تم أستخدام الانیون السالب  - ١
لتكوین المتراكبات حیث أثبتت الحسابات نشاطھا الكیمیائى عن الحامض للجیندات 

  .المقابل لكل لیجند

لحامض المقابل و ھذا یعطى فرصة قد وجد أن العزم القطبى للأنیون أكبر من ا - ٢
 .یرة للأنیون للتفاعل مع المركبات القطبیةكب

على أعلى یطة الشحنات بحساب كثافة الشحنة على المراكز المھمة و كذلك خر  - ٣
و المركزین  -AAیجند لفى ال N10,O8المركزین وجد أن HOMO مدار ممتلئ

O8,O9  فى الیجند AACl-تكون أكثر المراكز  أكبر شحنة سالبة و علیھ یمتلكا
 .التى لدیھا قابلیة للدخول فى تكوین المتراكبات
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 M(AA)3و المراكز المھمة فى المتراكبات  Mقد وجد أن الروابط بین العنصر   - ٤
ھذه المتراكبات لیس لھا اكبر من مثیلاتھا فى المركبات العادیة مما یدل على أن 

الروابط وجد أن  M(AACl)3یونیة، عكس الروابط فى المتراكبات الصفة الأ
M-O  ى المركبات العادیة مما یدل ذا ما قورنت بمثیلاتھا فالآطوال إلھا نفس
 .نیةن ھذة المتراكبات لھا الصفة الآیوعلى أ

فى  ,MNC and <OMN>ئیة وجد ان الزاویا من حسابات المدرات الجزی  - ٥
مما یدل على ان ھذه المتراكبات لھا  61o-124oتقع بین   M(AA)3المتراكبات 

 OMO, <MOC >و كذلك وجد أن الزوایا . شكل ھندسى ثمانى السطوح
<OCO  فى المتراكباتM(AACl)3  55تقع بینo-95o  مما یؤكد أن ھذه

 .المتراكبات لھا شكل ھندسى رباعى
تقع بعیدا عن  M(AA)3 وجد من الحسابات أن الزوایا الخارجیة فى المتراكبات - ٦

0o , 180o بینما  .یجندات لا تقع فى مستوى واحدلمما یؤكد أن العنصر و ال
مما یؤكد أن  0o , 180oتساوي  M(AACl)3 الزوایا الخارجیة فى المتراكبات

 .لیجندات تقع فى مستوى واحدلالعنصر و ا
من حساب فجوة الطاقة التى لھا علاقة عكسیة مع نشاط المتراكب وجد أن   - ٧

 :المتراكبات تحت الدراسة تتبع الترتیب التالى

Tb(AACl)3 > Sm(AACl)3 > Tb(AA)3 > Sm(AA)3. 

قد وجد أن المتراكبات تحت الدراسة لھا تأثیر بیولوجى و قد تم الربط بین النشاط   - ٨
  .البیولوجى و فجوة الطاقة و العزم الفطبى

 


